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る。極細分子幅・エッジ構造を制御して GNR を作り分ける合成法として，我々は 2 ゾ
ーン気相成長法(2Z-CVD法)を開発した．2Z-CVD 法により GNRを高効率合成すること
でボトムアップ型 GNR薄膜の単離が可能となり，実験的な物性計測に成功している． 
今回，アームチェア型 GNR の多層構造について低温 STM 観察により詳細な配項構
造を明らかにした．[1] 低温 STM 観察において，分子幅の異なる 5-AGNR と 7-AGNR
の最上層について，幅のせまい 5-AGNRでは通常予期される face-on 配向を取っていた
が，一方で幅の広い 7-AGNRにおいて Edge-on 配向が観察された．多層 GNRの配向の
違いに関して，計算機シミュレーションにより考察を行った．計算手法は Materials 
Studio 2016 DFTB+モジュールを用いて Au(111)面上の face-on GNRおよび，face-on GNR
上に face-on または edge-on配向した GNRのエネルギーを計算し，生成エネルギーの差
分をセル内の GNR 分子で規格化することで，相対安定化エネルギーを求めた．その結





Figure 1. Orientation of multi-layered 7-AGNR. 
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